




















































理论计算方法大致有 种类 型 界面 自 洽 计 算 方 法
,
如   和
 分别提出的用从头计算鹰势法和 方法对包含异质结界面的超晶格 或超


















‘, , 方法和 等以介电
中点能级  。 为参考能级的
























































, 一 一 收修改稿
国家和福建省 自然科学 基金资助项目























































































































考虑到 价原子的最外层 电子 例如 的 和 的 的 能级与最低价带的本征
值相当靠近
,












而 价原子球和空球的价电子 态仍是空 态并且由 微扰
法计人到它们的











。 , 以及 个最低导带的
总态密度 ’
,






值 表 列 出了
。 , , , , , 和 ‘一
,


















第 期 王仁智等 异质结能带边不连续性的第一性原理计算  
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算 ; Si 和 Al 没有 d 电子
,
G














表 2 列出了根据表 l 的 E
。一 E
,































































理论计算模型与 H ar ri
s

















中 国 科 学 (A 辑) 1992 年
2 的计算结果看到
,





结 AI P/ G



















值 由 A 材料和 B 材料的



































































本文先从计人 d 态的 LM T O
一
A S A 能带 自洽计算
得到准确的能带结构和态密度
,























d 态处理方法的不 同对 △式 值计算结果的影响
C hr ist
ons en 曾指出 [21
,
在 G aA s 的 LM T O 能带计算中
,













采用 LM T O
一






的本征态的分 波 构 成
.
表 3 列出了 E
,
值及其本征态巾所包含的 G








































表 3 对 G























































































2eV , G a A s 和 G




04eV , 而 G ap 和 In A s 的












































































nA s/G as b 异质结
,
因为 I
nA s 和 G
















































在 C N P
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我们曾经在 LM T O 自洽能带基础
上
,








































































































































































































































































v en de w al le 基于从头计算鹰势方法
,






















值比 M od el so h d 的计算值更 接 近 于 sCI c 的 计 算 结 果 ;
C ardo na 和 C h ristensen 基于 LM T O 能带方法
,
分别采用以 E
。 为参考能级的 D M E 方










方案的结果比 D M E 方法更接近于 sc sC 方法的结果 ;从表 2 还可以发现
,
本









: 的界面偶极矩方法给出的结果 (s c D 切 ) 与 sc sC 的结果相当接近
,
而
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